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Slovni vyjadieni, koment&e a gfipominky vedouciho:

Predkladana diplomova prace sestava z 80 stran texiwodu je popsana struktura biomolekul,
proces proteosyntézy a zvlastni pozornost geovana elongamimu faktoru EF-Tu. Dale jsou
piehledré popséany zékladni algoritmy, které se ujpligit v oblasti klasickych molekulagn
dynamickych simulaci biomolekul (tzv. silové poteimericky algoritmus préesSeni pohybovych
rovnic, metody pro kontrolu teploty a tlaku atélb, initio a QM-MM vypd@ta.

Praktick4 ¢ast je zamiena na zkoumani reakce, kterd probiha v aktivnimstnglong&niho
faktoru EF-Tu. Elongéni faktor EF-Tu zajifuje, aby proces translace na ribosomech byl velmi
piesny. V pipact vytvoreni vodikovych vazeb mezi kodonem mRNA a antikodon&NA
stimuluji konform&ni zmeny tRNA EF-Tu k odStipnuti termindélni fosfatové pkyy GTP. EF-Tu
pak vyrazg zmeéni konformaci a uvolni tRNA konec s navdzanou amkyselinou, ktera se pak
muze gemistit do aktivniho mista ribosomu, kde probihdéya proteinového vidkna. | samotné
EF-Tu nestimulované ribosomem a tRNA mndirfkatalyzuje hydrolyzu GTP. Z experimentu je
znamo, Ze katalytickydinek EF-Tu vziista v gitomnosti monovalentnich ioint Josef Melcr ve
své bakalgské praci progednictvim klasickych MD simulaci ukazal, Ze monevaihi ionty maji
tendenci se spontatinazat do aktivniho mista EF-Tu v blizkosti vazktgra je pi premené GTP

na GDP Stipana. Je to také misto, kde byi#tomnost monovalentniho iontu zjga

v krystalovych strukturach GTPéz podobnych EF-dkam snéfuje postranni argininoviettzec
napg. v komplexech Ras-GAP.¢Zist diplomové prace sgivalo v ab initio QM a QM/MM
vypactech navazujicich nargdchozi klasické MD simulace. Smyslem bylo postitinfak vypada
energeticka bariéra oddjici substraty a produkty reakce probihajici tivadm mis¢ EF-Tu.
Vypocéty byly provagny prostednictvim programu Gaussian a multiprocesorovyghosgtnich
systénti v superpoitacovém MetaCentru.

Josef Melcr na své diplomové praci pracoval veladdsmitt a samostatn Pokud by vysledky
zkompletoval, mohl by je brzy publikovat v impaksmémcasopise.
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